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 本研究では、世界最高性能の放射光を発生することができる SPring-8 の放射光により、
原子のシート間にはたらく相互作用の観測を行った。 
 大型放射光施設 SPring-8 の単結晶構造解析ビームライン BL02B1 の大型湾曲イメージン




に、理論計算でも TiS2 の電子密度分布を求め、観測値と同じ手法で解析した。 
 図 1 に(a)実験と(b)理論計算で観測されたシートを構成する Ti 原子と S 原子の電子の分
布を示す。Ti 原子から S 原子の方向に電子のピークがあり、S 原子から Ti 原子の方向にも
電子のピークがある。このピークは実験と理論の両方で存在する。ピークとピークの間の原
子間の鞍点の電子密度の値は観測値が 0.429 e/Å3 で理論計算が 0.421 e/Å3 であり、高い精度
で一致した。このことから、観測した電子の分布が 0.1 立方ナノメートルの空間中に電子 1
個の精度であることと、理論予測の正確性が裏付けられた。 
 図 1 に(c)実験と(d)理論計算で観測されたシート間の電子分布を示す。実験にはシート間
の S 原子の間に電子のピークがある。一方、理論ではシート間の S 原子の間から少しずれ
たところにピークがある。原子間の鞍点の電子密度の値は観測値が 0.086 e/Å3で理論計算が
0.058 e/Å3 であり、その差は 0.03 e/Å3 である。実験の方が理論よりもシート間の S 原子同士
の電子のつながりが強いことがわかった。また、トポロジカル解析からは S 原子の電荷の






 本研究は Nature Materials 誌に掲載され、筑波大学、SPring-8 の共同でプレスリリースを
行った。 
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本研究は Chem. Comm 誌に掲載され、筑波大学でプレスリリースが行われた。 
 










今回、４種類のテトラヘドライト Cu12Sb4S13, Cu10Zn2Sb4S13, Cu12As4S13, Cu10Zn2As4S13を合
成し、それらの結晶構造を大型放射光施設 SPring-8 の BL02B2 における粉末Ｘ線回折実験
で、格子振動を大強度陽子加速器施設 J-PARC の BL14 AMATERAS における粉末中性子非
弾性散乱実験で調べた。さらに、電子状態を第一原理計算で調べた。 









また、Cu 原子の振幅が大きくなると、振動の先に位置する Sb 原子または As 原子の振幅
も大きくなることも観測された。第一原理計算により Sb 原子や As 原子がローンペアを持




この研究は Advanced Materials 誌に掲載され、JST でプレスリリースが行われた。 
 







 筑波大学数理物質系化学域の鍋島教授のグループは o-アミノフェノールと 2-ホルミルピ
リジンから作られる３座のキレート配位部位 pap を 6 つもつ大環状配位子 hexapap を設計・
合成した。この大型分子の構造決定を SPring-8 の生体高分子用ビームライン BL26B2 で行
った。 
 









 この研究は、Nature Communications に掲載され、2017 年 7 月に筑波大学よりプレスリリ
ースされた。 
 
【 ５ 】SPring-8 パートナーユーザー活動 










【 ６ 】海外教育研究ユニット招致 
 デンマーク・オーフス大学材料結晶学センタ （ーCenter for Materials Crystallography: CMC）
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